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審 査 の 結 果 の 要 旨
　本研究で取り扱われた FMO法は，分子をフラグメントに分割し，分子軌道計算を行うことで巨大分子の
全エネルギーを計算する。この手法は，分子全体を一度に扱う必要がないため，大幅な高速化が可能である
と言う特徴があり，さらに，モノマーおよびダイマーの計算を独立して実行可能なためプロセスの並列化が
容易であり，並列処理効率も高い。そして計算精度も従来法に比して遜色はない。しかし FMO法は，その
理論の検証がたんぱく質，酵素，DNAなどの限られた sp3 結合でしか行われていないため，計算対象がた
んぱく質および DNA分子に限られている。
　本論文では，FMO法の可用性を拡大する事を目的として分割方法および全エネルギー，ポテンシャルエ
ネルギー面等の精度検証を行ったものであり，FMO法が FMO法の生体分子以外の大規模分子への適用可能
性が大きいことが判った。
　審査は本論文の検証方法が妥当であるかに焦点を当てて行われた。本論文における検証が，適用分子の例
が少ないことを除けば，十分妥当な検証となっていることを確認し，さらに本研究が大規模分子の電子状態
計算への FMO法適用に関する新たな知見を見いだしたことを認めた。
　よって，著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
